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そこで、本研究では、Mn4+ と同じ d3 イオンで、さらに実験データも豊富にあ






【計算手法】高圧下での α-Al2O3 の結晶構造データ 2,3)を基に、中心の Al3+サイ














み合わせた簡便な方法により、結晶中の d3イオンにおける R line と U band エ
ネルギーおよびその圧力依存性が予測可能であることが示された。 
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